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应用非平衡分子动力学方法，对水中超空泡流形成机理及减阻效应进行了模拟研究 *计算得到了流体密度分
布、局部空化数分布、阻力系数及含气百分比等流场细节数据，结果显示空化数判据在分子层面仍然成立，局部低

空化数区域与超空泡形成区域在空间上分离；超空泡形成和稳定主要受物体运动速度影响；空化器构型对空泡内

含气率有较大影响；从云雾空化状态过渡到超空泡，物体表面摩擦力可以减小 +$,—($, *与数值模拟结果的对比
表明非平衡分子动力学模拟适用于研究微观超空泡机理，能够经济有效地探讨超高速流体运动的一些自然规律 *
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# = 引 言

自从俄罗斯“暴风”超空泡鱼雷导弹利用超空泡

原理大幅度减低水中阻力，使速度达到 %$$ 节以上
后，水中航行体超空泡减阻技术研究受到了广泛关

注 *德、俄、美、乌克兰等国［#，%］的研究表明，利用超空
泡技术可以使水下物体完全包含在空泡内，仅头部

与水体接触，从而减少 ($,以上的表面摩擦 *
由于超空泡实验装置耗资巨大，数值计算和模

拟成为最重要的研究手段之一 *在数值计算方面，对
空泡流现象的两种认识发展出两类主要的数值计算

方法，即边界元数值计算方法（6>?<@2AB C4C1C<D
1CD9>@，-/E）和 多 相 流 方 法（ 1?4D30F92GC H4>I
1CD9>@）* 用边界元型方法求解流场可追述到
J2<K3<C［"］的工作 *后 L3<<2G 等［)］应用 MACC< 定理和
低阶边界元法来处理二维和三维局部空泡及超空泡

水翼绕流 * N3G93B212［+，.］和 OC1C<C<K> 等［&—(］采用奇
异积分0差分方程的方法，将势流理论应用到求解非
定常问题 * L?<: 等［#$］发展了多相流人工压缩性方
法，他们提出非守恒的连续性方程，用于模拟不同壁

面结构的流动状态，模拟结果与实验基本符合 *傅慧
萍等［##，#%］利用 PQR/NS .=$对不同头形的回转体空

泡流的几何特性、局部空泡阻力特性以及超空泡减

阻特性进行了研究 *贾力平等［#"，#)］对锥头的人工通
气超空化流动问题以及空化器线型与超空泡减阻效

果进行了数值计算 *这些计算主要基于流体力学，但
流体力学难以涉及新相形成、微界面稳定性和多相

流变化等更细节的机理问题 *超空泡现象从分子层
面讲是流体分子受速度场影响形成汽液两相的过程

以及相界面的动态平衡问题，理论上可以用非平衡

分子动力学方法来研究 *但是到目前为止，还没有看
到相关研究的报道 *
非平衡分子动力学（<><0CT?3436A3?1 1>4C;?42A

@B<213;G，N/EU）模拟已经应用于许多重要科学领
域，与分子流动有关的如：SA2V3G 和 M?663<G［#+］用
N/EU方法观察到通过狭缝的流体在流动方向上的
密度摆动波，并定量统计了其波长等参数 *其模拟结
果显示，当流体尺度小于 + 个流体分子直径时，
N2V3CA0OD>KCG方程计算结果开始偏离实际值 * N/EU
方法在描述流体微观层面的流动细节方面相当精

确，正好可以弥补数值模拟的不足 *高向阳等［#.］利
用分子动力学模拟研究了电流变阀门装置中的泊肃

叶流，得到了压力梯度、体积流率等流动数据，观察

并研究“呼吸式”跃迁流动现象的规律 * W2<X 等［#&］

模拟了纳米管道中 N% 和 Y% 混合气体的流动，发现
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在这种条件下气体密度可以急剧增大，同时仍保持

气态的各种物化性质 !
本文在我们前期工作［"#—$"］的基础上，运用

%&’(模拟方法，研究了开放体系水中超空泡的形
成过程、流体粒子分布规律、状态性质、界面现象和

摩擦情况等，并与文献数值模拟的结果进行了比较，

为实际超空泡技术的理论研究提供了新的方法和微

观层面的数据 !

$ ) 模拟模型与方法

!"#" $%&’模拟细节

模拟中流体水分子模型采用 *+,-&模型［$$］，势
能表达式类似于 ./001234560/7势能

! 8 9（! - "#$）: ;（% - "#$）"$， （"）
其中!为粒子间相互作用势能，"#$为 # 和 $ 粒子间的
距离，模型参数根据文献值 ! 8 <)=>"$$（?5-@6A）"-:·
0@，% 8 <)=B$#（?5-@6A）"-"$·0@!氢原子电荷分布 &C

8 <)B$=# ’，氧原子电荷分布 &D 8 <)#B>: ’，对应偶
极矩为 $)=E"C$D

!计算中水分子势能参数均采用文

献值［$=］：#C$D
- (F 8 >#)$$= G，"C$D

8 <)="> 0@!

为处理静电力在长程作用上的截断误差，本工

作中采用计算较为简便的反应场法［$B］，其势能表达

式为

!&*
2/1HI（ "#$）8 B!#C$D

&#&$

"#$
［" 9（ "#$ - "H）]=

J
K "#$ K
"#$ $
（ "H 9 )）， （$）

其中$为单位步进函数 ! &# 为 # 粒子上的电荷分布，

"H 为静电力截断半径，一般取 "H 8 =)E"C$D
!

为了使流动体系的模拟更符合真实情况，体系

应用 %&’(开放系统模型，模型设置如图 "所示 !
该模型通过双系统耦合得到：其一是宏量平衡

流体，使用平衡分子动力学模拟（&’(）技术描述；其
二是包含固体阻碍物的非平衡流体空间，使用

%&’(模拟方法描述 !耦合模型以 &’(体系作为背
景，在各个方向上应用周期边界条件，模拟宏量水分

子，如图中阴影部分所示；耦合模型的 %&’(体系，
如图中含有固体空化器的非阴影部分所示，用于考

察空泡流现象 ! %&’(体系以恒定速度 * 沿 + 轴方
向相对于 &’(体系移动，不计算周期边界条件 !在

图 " 开放体系非平衡分子动力学模拟模型

统计 %&’(体系中粒子的位置和相互作用力时，同
时计算周围 &’(体系的映像 !当从 , 时刻变到 ,L时
刻（图中虚线位置），分别判断两个体系内粒子是否

超出边界 !当 &’(体系粒子跨越中央元胞在 ,L时刻
的边界时，在 &’(系统内应用周期边界条件，同时
将该粒子复制到 %&’( 系统内（如粒子 -）；当
%&’(体系粒子跨越 %&’(体系边界时，粒子将被
删除并不再移入 &’(体系（如粒子 . 和 /）!
流体模拟中温度控制采用 %67/4C66M/2［$E］提出

的热浴法 !固体表面使用硅酸盐晶体结构，并应用
N633等［$:］提出的基于高斯最小限制规则（O1P77Q7
R2S0HSRA/ 6T A/17I H607I21S0）的控制算法 !该算法可以保
证每层粒子平均质心位置在 0 坐标轴上保持稳定，
不受 %&’(模拟中流体作用力的影响而变形 !
模拟程序使用 US7P1A , ; ; :)<编写，为了计算

方便和提高计算精度，主要物理量使用约化单位表

示，如表 " !

表 " 物理量约化单位

物理量 单位

温度 1! #- (F
时间 ,! （2"$ -#）"-$

作用力 3! #-"
长度 4! "
速度 5! （#-2）"-$

密度%! 2-"=

压力 6! #-"=

!"!" 流体性质统计理论

空化数&是判断空泡流产生的一个重要参数 !
在固定雷诺数和接触角的情况下，不同&的空泡流
存在多种形态，从云雾空化（HA6P3 H1MSI1IS60）、片空化
（7V//I H1MSI1IS60）到超空泡（7PR/2H1MSI1IS60）!其中超空
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泡现象是空泡流的最终形态，它可以产生稳定而明

晰的汽液界面 !
空化数的定义如下：

! "
!# $ !%

&’(""
)
#
， （*）

其中 !#和 "#是无穷远处流体的压力和流体与空

化器之间的相对运动速度，!% 为空泡内压力，"为
液体密度 !
计算!所需的压力值可通过 +,-./012.,34556公

式的近似形式 +27［)8］求得

#$ " 7
% [

&’( !’
［ )’$ $ *$］［ )’$ $ *$］

9 7
)!’+ ,’+（$）-’+（$ ]）， （:）

其中 )’$为 ’ 粒子在 $ 方向上的速度分量，*$ 为局部

流体在 $ 方向上的平均流速分量 ! -’+（ $）和 ,’+（ $）
分别表示 ’ 和 + 粒子相互作用力和距离在 $ 方向上
的分量 !
为研究空化现象产生过程和!在流场中的分

布，本工作根据 ;<==5/<等［)8］修改的 >50-./5-.%?独立
法则（>50-./5-.%? ./6<@</6</A @,./%.@=<）模型 !该法则
假设空泡流中超空泡各截面上的气泡界面发展是相

互独立的，其主要控制因素为截面上压力和 !#之

间的差值，即!基于这一假设，模拟体系可以被划
分为多个小方格，各个方格可以被看成独立的空泡

区间 !在区间内可以计算各自的局部空化数!.，定

义如下：

!. "
!# $ !.

&’(""
)
#
， （(）

其中 !. 为方格内的局部压力 !
超空泡减阻效果是本工作研究的重点，物体侧

表面的摩擦系数 / B 定义如下：

/ B " #4

7C)""#
， （D）

其中#4 为物体侧面受到的张力 !
各统计方格中流体密度低于气相密度的概率被

定义为局部气相体积百分比$-E./，即

$-E./ "
0 0
1 F 7&&G， （8）

其中 0 0 为方格中局部密度处于局部压力 !. 所对应

临界密度以下的时间步数；1 为总的统计时间步数 !

$-E./的最大值$-HIJ可以认为是近壁区间空泡内的气

相体积百分比，该值常被用于判断超空泡的优良率 !

* ’ 模拟结果与讨论

在所有模拟中，温度恒定在 *&& 2左右，水分子
初始密度"& " KK8 30CH*，模拟体系尺度各方向约化

参数 2"3 " 7(，2"4 " D，2"5 " 7)，模拟粒子数 6 "
:&&&—:)&& !时间步长选取为!0" " &’&&D !在统计

!. 及"的分布图时，将模拟空间分割成体积 %"E./ "
2"4!3"!5"的网格，其中网格间距!3" "!5" "
&’( !模拟体系弛豫时间 7&&&&步，后收集 *&&&&步数
据以统计平均求热力学性质 !

图 ) 三角形空化器模拟的局部密度分布图 （I）""# " *；（E）

""# " D；（%）""# " 7)

!"#" 三角形空化器超空泡流模拟

三角形是常见水下航行体头部模型 !为研究三
角形空化器在不同 "#条件下对空泡流形成的影

响，本工作模拟了物体运动速度分别为 ""# " *，D，

7)（约 L& HCM，7(& HCM，))& HCM）条件下的空泡流 !水
中物体模型尺度约化参数 ."73 " 7)’(，."75 " (，空化器
头部为正三角形 !
结果如图 ) 所示，在 ""# " D 和 ""# " 7) 条件

D&(7 物 理 学 报 (L卷



下，流体在水下物体壁面附近形成了密度接近 !的
区域，可以认为生成了稳定且包裹整个水下物体的

气相空泡 "随着 !#的上升，汽液相间密度差也随之

增大，产生稳定而明确的超空泡界面 "
三种运动速度下的流场空化数值可由（$）式计

算得到，分别为（%）!& !’$()；（*）!& !’+,-；（.）!&
!’+!,，表明当 !!# / (时，流体空化数接近空泡流的
临界值 !’+，有利于超空泡现象的产生 "其!" 分布图

如图 $所示 "

图 $ 三角形空化器模拟的局部空化数分布图 （%）!!# & $；（*）

!!# & (；（.）!!# & +)

随着相对运动速度的上升，空化器附近的低!"

区域越明显 "其中主要的低!" 区域仍然集中在空化

器头部两侧，位于实际超空泡区域的前端，说明空化

器表面形状的不连续所带来的湍流是引发超空泡现

象的诱因 "

!"#" 不同空化器形态对超空泡的影响

为研究不同空化器对超空泡形成过程中的影

响，本工作还模拟了平头空化器与半圆头空化器 "平
头空化器 "!#$ & (，全长 "!#% & +)’0；半圆头空化器 "!#$
& 0，全长 "!#% & +)’0 "水分子与物体相对运动速度均

图 - 不同空化器形态下 !!# & (时的局部密度分布图 （%）平

头空化器；（*）三角形空化器；（.）半圆头空化器

图 0 不同空化器形态下 !!# & (时的局部空化数分布图 （%）

平头空化器；（*）三角形空化器；（.）半圆头空化器
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取 !!! " #$模拟结果与三角形空化器的对比如图 %
和图 & $
在 !!! " #条件下，三种空化器都能形成稳定的

超空泡，其流场空化数为（’）! " ()*+,；（-）! "
()*,%；（.）!" ()**/ $!" 的分布如图 &所示，半圆头
空化器形成的低!" 区域较为分散，且沿物体表面分

布；平头空化器仅在空化器前端产生紧密的低!" 区

域，其超空泡形态与另外两种空化器类似，但整体!
较另外两种空化器低，说明尽管平头空化器受到更

大的正面阻力，但也更容易形成空泡，从而使降低壁

面摩擦阻力的目标更易于实现 $由此可以看到，通过
合理地设计空化器构形，有可能使空泡的减阻作用

抵消或超过其正面阻力，从整体上降低水下航行体

受到的阻力 $

!"!" 减阻效果比较

本工作得到的不同模拟条件下体系的超空泡参

数和相关计算结果见表 +，包括流场空化数、局部气
相体积百分比和摩擦系数，表中同时列出了类似!
条件下宏量数值模拟得到的空泡流减阻数据，即文

献摩擦系数 # 0123
［*%］$

表 + 不同模拟条件下超空泡参数对比

水中物体 !!! ! $45’6 78 # 0 7*( 9 % # 0123
［*%］

三角形空化器 / ()/#+ : ++)// +;)+/ < *( 9 %

三角形空化器 # ()*,% &# *&)%& *+);: < *( 9 %

三角形空化器 *+ ()*(, :, /),/ +)// < *( 9 %

半圆头空化器 # ()*+, ,/ #)&/ %7&

平头空化器 # ()**/ :; +)+# *)%( < *( 9 %

由表 +可看出，!!是水下航行体产生超空泡流

的最重要因素；空化现象的!判据不仅适用于宏量
流体，也在一定程度上适用于分子层面的流体空化

现象的研究 $当!接近 ()*时，航行体表面空化现象
从云雾空化过渡到超空泡，可以降低物体壁面上

&(8—;(8的表面摩擦 $空化器头部外形对空泡内

含气百分比有着较大影响，平头空化器可以在!相
近的情况下产生含气百分比较高的空泡，从而进一

步降低表面摩擦力 $由本工作得到的摩擦力数据与
宏量流体数值模拟得到的结果一致，说明本工作所

采用的模型适用于研究微观超空泡机理，能够将宏

观状态下的流动现象与统计热力学理论结合起来，

为研究超空泡的形成机理和设计超空泡提供了新的

工具 $

% ) 结 论

本工作在构筑开放系统流动模型的基础上，运

用 =>?@模拟方法研究了水中高速物体的空泡流现
象和减阻效应，得到了以下结论：

*) 对不同条件下超空泡流动的模拟结果表明，
本工作构筑的 =>?@开放系统模型适用于研究微观
超空泡的机理，能够从该模型模拟得到高速流动中

的流场细节数据，并观察流动现象在分子尺度上的

行为，将微观状态下的流动现象与统计热力学理论

结合起来；

+) 模拟得到了不同条件下超空泡的产生和发
展 $发现!A ()*的判据在分子尺度上仍然成立，!"

A ()*的区域是超空泡的起源，该区域在空间上与
空泡区域并不重叠 $在!接近的条件下，平头空化
器比三角形和半圆头空化器更容易产生超空泡，其

空泡内部气体百分比也相对较高，因此有利于超空

泡的实现和壁面减阻 $在移动速度相同的情况下，通
过优化空化器外形设计，可以降低运行物体 &(8—
;(8的表面摩擦 $这些结果对于超空泡应用技术的
研究有着重要的启示意义 $

/ ) 模拟观察到的分子尺度上的流动现象和预
测的相关数据，如摩擦系数和流场空化数等，也基本

符合宏量流体数值模拟的规律 $这表明 =>?@模拟
体系和理论可以进一步外推到更大尺度范围的模

拟，同时说明本工作的研究方法有可能成为研究和

设计水下高速航行体的一种新的工具 $

［*］ BCDE F，GD2H3DI J @ *;;: ’ $ (")*+, -./ $ ##$ #*/
［+］ KL’HDEMN F @ +((* 0.123.$1*4.$" ’4)3.$" 45 (")*+ 6278$.*,9
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